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Van der Waals coefficients a and b were determined by molecular dynamics simulations . 
Molar internal energy is a linear function of the inverse of molar volume with the coefficient a. 
The coefficient b was obtained by the van der Waals equation on pressure.  The examined 
molecular systems were helium, neon, nitrogen and argon.  The liquid-gas coexistence points 
were calculated by Gibbs energy in the case of argon.  
 
































使用ソフト：Materials Explorer V43) 
分子数：100 個 
熱力学アンサンブル：NTV  




総ステップ数 100,000 steps 
時間刻み幅：1 fs 
温度：ヘリウム 10 K、窒素 298K、ネオン 90K、ア
ルゴン 298K 
これらの温度は臨界温度の２倍程度を選んである。 
密度：ヘリウム 0.01~0.1g/cm3 まで 0.1 刻み、窒素
0.05~0.5g/cm
3まで 0.05 刻み、ネオン 0.1~1g/cm3まで
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図 1～図 4にに各気体のグラフを示す。 
 
a) ヘリウム 
























































































Fig.4 Molar internal energy of argon vs. inverse of molar 
volume. 
 






















He 0.0053 Jm3/mol2 0.003457 Jm3/mol2
N2 0.1312 Jm
3/mol2 0.1408 Jm3/mol2
Ne 0.0251 Jm3/mol2 0.02135 Jm3/mol2
Ar 0.1389 Jm3/mol2 0.1363 Jm3/mol2
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   (3)
 
各気体について係数 b と密度 d との関係をグラフ
にまとめ、近似直線を得た。 
a)ヘリウム 


















Fig. 5 Coefficient b vs. density in the case of helium. 
 
b)窒素 


















Fig. 6 Coefficient b vs. density in the case of nitrogen. 
 
c) ネオン 


















Fig. 7 Coefficient b vs. density in the case of neon. 
d) アルゴン 




















Fig.8 Coefficient b vs. density in the case of argon. 
 








の差は 1 割以下であった。 
 













を確かめる目的で、アルゴンについて 90K と 120K
での気液共存点を求めた。 
圧力 P とモルギブズエネルギー Gm のグラフの
交点が気液共存点となるので図 9、図 10に T = 90 K









He 1.65348×10-2 L/mol 0.2370 ×10-2 L/mol
N2 3.69 ×10
-2 L/mol 3.913 ×10-2 L/mol
Ne 1.86377×10-2 L/mol 1.709 ×10-2 L/mol
Ar 3.40 ×10-2 L/mol 3.219 ×10-2 L/mol
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Fig. 9 Coexistence points in argon at T = 90 K. 
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b) 気体状態でのモル体積 
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図 12～図 15に 90 Kと 120 Kにおける熱力学量
のグラフを示す。圧力 p とモルギブズエネルギー 
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Fig. 13 Molar Gibbs energy vs, molar volume of argon 







































Fig. 15 Molar Gibbs energy vs, molar volume of argon 
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